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酸素欠陥形成エネルギーについては 3 価のアクセプタードーパントとそれに伴って形成される酸素欠陥 VO













































第 4 章  BaZrO3の高圧下におけるGd 固
溶メカニズムの解明 
第 2 章にてイオン半径の大きな 3 価元素を Zrの代わりにドープすると，構造歪みを伴いつつ，プロトンが
第2近接に配置することで水和エネルギーが負に増大することが示された．この傾向は大きなイオン半径をもつ
3価元素で明瞭に確認されたが，2章では検討しなかった元素としてGdがある．Gdのイオン半径は非常に大き
く，BZOへのGd ドープは Zrサイトへの置換だけではなく，より大きなイオン半径をもつBa サイトへの置換







Gdのサイト選択性に対応する化学反応として下記の反応を考えた． (Bax−1, Gd)(Zrx−1, Gd)O3x + BaO = Bax(Zrx−2, Gd2)O3x−1 + ZrO2 



























であり，これにはイオン半径の大きな Y が該当した．この場合も上述のように Y−VO−Y 複合欠陥を解離できれ
ば水和エネルギーが負に増大するためプロトン濃度向上に有効な手段である． 
Fig. 3 Gd ドープBZOにおける反応エン
タルピーの圧力依存性 
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